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Kvantova cCisla

Dale uvedené vztahy se tykaji situaci se sféricky symetrickym potencialem (Coulombuv
potencialV téchto situacich Ize sou¢asné méfit energii, kvadrat momentu hybnosti, jednu
libovolnou komponentu momentu hybnosti a spin.

n

Hlavni kvantové é&islo. Cisluje energetické stavy (feSeni rovnice pro vlastni hodnoty
Hamiltonova operatoru). Tyto hodnoty zavisi na pfedpisu pro potencialni energii a jsou
pfipad od pfipadu rizné.

Vedlejsi kvantové é&islo. Cisluje velikost momentu hybnosti. Jde o fe$eni rovnice pro vlastni
hodnoty operatoru kvadratu momentu hybnosti. p
Y oP Y B o=l+TIES 1=0,12, -

Magnetické kvantové é&islo. Cisluje projekci momentu hybnosti do libovolné osy. Jde o
feSeni rovnice pro vlastni hodnoty operatoru libovolné komponenty momentu hybnosti. Tato
rovnice poskytuje feseni:

Moment hybnosti nabité Castice souvisi jednoduchym vztahem s magnetickym momentem
Castice (M = Qb/2m). Proto se toto Cislo nazyva magnetické kvantové Cislo.

b, =mh, m=—f —f+1 - P11
Spinové kvantové Cislo. Spin je veli€inou souvisici se symetrii rovnic vzhledem k
Lorentzové transformaci. Odpovida rotaci mezi ¢asovou a prostorovou osou ve ¢tyfech
dimenzich. Pfirozenym zpUsobem se sklada s momentem hybnosti, ktery souvisi se
symetriemi vzhledem k prostorovym rotacim. SE =s(s+1) E'E, g=0 1};2 1 e

Projekce spinu. Cisluje projekci spinu do libovolné osy. Jde o analogii magnetického
kvantového Cisla pro moment hybnosti.

S, =5, AR, F,=—5 —5+ 1,515




Viastnosti elektronu v atomovem obalu

stav elektronu je jednoznacéné urcen 4 kvantovymi cisly:

n — hlavni kvantoveé cislo — urcuje energii elektronu v poli jadra:

E __,;;zie“ 1
> Bg;h" 0’

n=123,...

I - vedlejsi kvantové cislo — velikost orbitalniho momentu hybnosti:

L=JI-(I+1)-5 1=0123,..,n-1
m — magnetické kvantoveé cislo — slozka orbitalniho momentu hybnosti:

L=m#t m=11-1..,101../ 1]

m_ - spinoveé kvantoveé cislo — slozka vlastniho momentu hybnosti:

L
2

1
S, =m_.i —
Z 5 ! E




atom vodiku v zakladnim stavu

0.982
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nejpravdepodobnegjsi vzdalenost elektronu od jadra

0.982
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atom vodiku v excitovanéem stavu

1.021
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poznamky a komentar:

Spin — souhrnneé oznaceni viastnosti mikroéastic, které souviseji s existenci
vlastniho momentu hybnosti. U klasickych objektu vznika vliastni moment hybnosti
rotaci kolem osy prochazejici tézistém. U mikrocastic je tato vlastnost postulovana
(spory s teorii relativity).

Pro¢ neni kvantovana velikost spinového momentu hybnosti?

U kazdého momentu hybnosti muze slozka nabyvat 2s + 1 hodnot, kde s je
kvantoveé cislo urcujici velikost momentu hybnosti. Protoze v pripadé
spinového momentu hybnosti je 2s + 1 = 2, plati:

1 J3

B=g = S=Js-|[s—1}-ﬁ=T-ﬁ

Podle velikosti n se elektrony déli do slupek: K, L, M, N, ...

Podle velikosti [ se elektrony déli do orbitu (drah): s, p, d, f, ...

Nejznameéjsi projevy spinu: dublety ve spektru (Na 589,0 nm + 589,6 nm), Sternuv-
Gerlachuv pokus
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Apxmng

1. Heisenbergova relace neurcitosti

AEDMZE

2

2. Heisenbergova relace neurcitosti

priklady:
dvoji filosoficky vyklad
disledky a projevy







&

Castice se stejnymi fyzikalnimi vlastnostmi jsou
navzajem nerozlisitelne.

‘/’(vaz) = w(F'vﬁ) Castice, které se ridi timto vztahem jsou bosony
W(r.n)=-y(hn) castice, které se fidi timto vztahem jsou fe rm iony

Tridy ¢astic maji nazvy podle statistickych rozdéleni, kterymi se skupiny ¢astic daného typu
ridi: Boseho-Einsteinovo a Fermiho-Diracovo







pro fermiony plati PaUIiﬁV VYIU&OV& Ci pl‘in Cip

V soustaveé stejnych fermionu nemohou existovat
2 fermiony v totoznem stavu.

Enrico Fermi (1901-1954) Paul Dirac (1902-1984)

Wolfgang Pauli (1900-1858)




pro fermiony plati PaU|il°lV Vy|u&OvaCi prinCip

V soustavé stejnych fermioni nemohou existovat
2 fermiony v totoznem stavu.

Wolfgang Pauli (1900-1958)




Pauliuv vyluéovaci princip pro elektrony v atomovéem obalu:

V elektronovem obalu atomu nemohou existovat dva
elektrony, ktere by mely vsechna 4 kvantova cisla stejna.

slupka
kK

Vypocet maximalniho poétu elektronu v n-té slupce:

2.+ 1)_2_*[2“: 1)<1]<1)=2n

_-[ll'-

pnéet mnin‘jr:h m,
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pocet moznych / pocet moznych m
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Orbitalni a spinovy magneticky moment
Elektrons [=[ ma orbitalni moment hybnosti (v klasické fyzice je to spojeno s
kfivoéarym pohybem), ma naboj (-e), z toho plyne, Ze se chova jako zavit protékany
stejnosmérnym elektrickym proudem, proto ma i orbitalni magneticky moment.

Pomeér slozek orbitalniho magnetického momentu a orbitalniho momenty hybnosti
je konstantni:

e ‘ eh eh
2m,

5~ = M,=-m M,=-mu,, p;=

2m,

4. =921-10" J.T" Bohriv magneton

Mikrocastice maji vlastni moment hybnosti a vlastni magneticky moment (jako
postulat, pozdéji vyplynulo z relativisticke kvantove teorie Diraca).

en
ms T _zms ‘aulB

m,




Zakladnim vztahem pro energii je energie elektronu v poli jadra:

pZe' 1
8s2h’ n’

n=123,...

| kdyz je v obalu jediny elektron, neni uvedena energie jedinym pfispévkem k celkovée
energii. Pokud ma elektron nenulové vedlejsi kvantové Cislo, ma i nenulovy orbitalni
magneticky moment. Protoze ma zaroven i spinovy magneticky moment, vznika
interakci téchto momentu (které mohou byt ruzné velké a ruzné orientované, pfidavna
energie, kterda muze nabyvat 2/ + 1 ruznych hodnot - spin-orbitalni interakce — vysvétleni
jemné struktury spektralnich éar. Z toho vyplyva, ze energie elektronu zavisii na
vedlejSim, magnetickém a spinovem kvantovém cisle:

E=E_ +AE,

V obalu je vice elektroni: k pfedchozi energii pfispupuji dal$i pfidavné energie,
které vznikaji interakci elektront mezi sebou:

» Coulombovska interakce elektronu mezi sebou

» interakce orbitalnich magnetickych momentu I, & fj.
» interakce orbitalnich a spinovych magnetickych momentu
» vymeénne interakce

» interakce I, & s,

« interakce S5, © S

» interakce orbitalnich a spinovych magnetickych momentu elektronu s magnetickym
momentem jadra




Periodicka soustava prvku

1869 Mendélejev

e

Dimitrij lIvanovié¢
Mendélejev (1834-1907)

Prvky vypsal spolu s atomovymi ,,vahami“
na papirky, serazoval je do radek. Kdyz
narazil na skokovou zménu v chemickych a
fyzikalnich vlastnostech (F-Na, Cl-K), zacal
novou radku. Hlavnim uspéchem tohoto
usporadani byla predpovéd novych prvki:
ekaaluminium - gallium

ekabor — scandium
ekasalicium — germanium

E Metal
C1Semimetal
CIMonmetal




Hundova pravidla: poradi zaplfiovani stavu se Fidi sou¢tem n + /, jsou-li 2 kombinace
rovny, prednost ma kombinace s mensim n; pokud je to mozné, zaujimaji elektrony
stavy se stejnym m,

Is

2s, 2p

3s, 3p

4s, 3d, 4p
5s, 4d, 5p
6s, 4f, 5d, 6p
7s, 5, 6d, Tp

2+6=8
2+6=8
2+10+6=18
2+10+6=18
2+14 +10+ 6= 32
2+14 +10+ 6= 32

1
2
3
4
5
6
-
8

— Atomic number
Epdetal

— Symbal LI Semirmetal L T C S [
CInanmetal L = 8|

Atomic weight

14,09
1

it

Bz olafxdizic bul-

EEEE?Q&@#&E%&%EW

valenéni sféra, valenéni elektrony:
chemickeé vlastnosti

elektronovy oktet sp: netecné plyny
alkalické kovy

halogeny

lanthanoidy .,La — ,.Lu

aktinoidy sgAﬂ 3 1n3LW



Vektorovy model atomu

zabyva se energii elektronového obalu pro atomy s vice elektrony bez ohledu na
velikosti jednotlivych kvantovych cisel elektronu

Zakladni mysSlenka: 1 elektron ma 2 momenty hybnosti, které nejsou dokonale poznatelné,
muzeme urcit jen velikost a jednu slozku. Soucet téchto vektoru by byl ,rozmazan® daleko
vice nez kterykoli z puvodnich vektoru.




Vektorovy model atomu

Celkovy (Uhrnny) moment hybnosti musi byt kvantovan jako kazdy jiny moment hybnosti:

J=\Jj-(j+1):n  J,=mp

Velikost orbitalniho momentu hybnosti je dana kvantovym cislem /, spinovy muze vuci
nému zaujimat dva ruzné sméry. Kvantové cislo j proto nabyva nejvyse dvou hodnot:

j—hl ‘f—l rf;:ﬁiJ’—I]j»:ﬂ.-p:u::u‘.'fr-:_,."—lJ
2 2 L 2
Kvantové ¢islo m; pak muZe nabyvat 2j + 1 hodnot:
. 1T 1 . .
m.=-—J,— _1:"':__:__:"': _1!
j J,—1 9° " J J

Pro N elektronu je zavedeni celkového momentu hybnosti vSech elektronu jesté
vyznamnéjsi, protoZze zména energie elektronového obalu zavisi na zménach celého obalu.
Pfi uréovani celkového momentu hybnosti elektronového obalu je vzhledem k neurcitosti
mozné pouzit dvou postupu:




Pro lehéi atomy je vhodnéjsi zptisob oznaéovany LS:

(YL, §-Y§ J-L+s

Pro t&23i atomy je vhodnéjsi zplsob oznaéovany jj:

Kvantovani vSech 3 momentu hybnosti elektronového obalu:

L= L (L=1)-n L=mn L=012..%1 m =-L,..,101..+L

S=mn pronsudé: S$=0,12,.. ,% mg

1

pron liché: S =g

n m
" s
2

J=mpn J=L+SL+S-1..|L-8] m,=-d-Jd+1...J-1J
2S +1hodnot pro L > S,2L +1 hodnotpro S> L

Poradi prispévku k energii od vzajemnych interakci:

Pro lehéi atomy LS: Pro tézsi atomy jj:

vymeénna energie . spin-orbitalni interakce
Coulombovské odpuzovani . Coulombovské odpuzovani
spin-orbitalni interakce . Vyménna energie




Stavy s ruznymi Cisly L, S, J maji ruzné energie.

PIné obsazené orbity k L, S, J nepfispivaji (opaéné orientace se odeétou).

> - multiplicita
Oznaceni energeticke hladiny: term (n) 23"‘1’_‘,\‘
4 __._.-znaise pismeny S, P, D, ...

Ne vSechny kombinace trojic LSJ jsou mozné (Puliuv vyluéovaci princip).
Priklad:

2 elektrony na orbité p (/= 1)

teoreticky: L=0,1, 2
24 stavu

—— =19 stavu

2




(s minimalni energii)

zakladni term
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